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In molecular simulation of gas-liquid or solid-gas equilibrium, if cut-off distance of the interaction is unduly short, 
an appropriate phase boundary can not be estimated.  In this study, gas-liquid equilibrium simulations of Lennard-
Jones 12-6 and 10-5 system were performed using constant-pressure molecular dynamics calculation based on direct-
coexistence method, and influence of cut-off distance on the equilibrium temperature is investigated.  If the cut-off 
distance is too short, the gas-liquid equilibrium temperature estimated from the simulations will be higher than the 
appropriate value.  It was also found that the cut-off distance required to estimate an appropriate gas-liquid equilibrium 
temperature can not be determined uniquely because it varies depending on the setting of the potential function and 
pressure.


















Lennard-Jones 2n-n（LJ 2n-n，またはMie 2n-n）ポテ
ンシャル群において n = 6および 5の場合，すなわ





ラメータである。式 (1)は，r = σにおいてφ＝ 0，
また r ＝ 21/6σにおいて極小値φ = -εをとる。
ここで，式 (1)の指数 “6” と “12” を，任意の正実





























数 “m” と “n” （ただし m ＞ n）で置き換えることを
考える。式 (1)と同じく極小値φ = -εをとるよう
に係数を調整すると








た。例えばアルゴンのパラメータ ε = 1.725×
10-21J， σ = 0.3428 nm，およびモル質量 39.95gmol-1
を用いて，アルゴンの現実系とは 1εk-1 = 125.0 K，












図 2に，文献 [1, 2]および本研究で用いた初期配
図1　Lennard-Jones 2n-nポテンシャル関数の例




Table	1   An expression of units using the LJ parameters 
and physical constants. 
The symbols k and m indicate the Boltzmann constant and 







































































pressure  -3 




わせた初期配置の例（LJ 12-6系，粒子数 N = 1000）。
左はセルの全体図、右は fcc固相部分の拡大図
Figure	2   An example of the initial configuration; (left) a 
whole view of the cell, (right) an enlarged view 



























Figure	3  Examples of equilibrium configurations obtained 
by NpH MD.
(a) solid, (b) solid-liquid equilibrium, (c) liquid, and (d) gas-
liquid equilibrium.
は，ある pに対して T0をさまざまに変えながら多
数の NpH MDを行い，その pにおける二相平衡温
度を求めた。
NpH MDによって二相平衡温度を求める手順の例
を図 3および図 4に示す。設定した pが，系の三重
点圧力 ptrと臨界圧力 pcの間にある（ptr＜ p ＜ pc）














p = 0.00237εσ-3，カットオフ距離 rcut = 80.2σ）の場合，








LJ 12-6系，粒子数 N = 1000，p = 0.00237εσ-3，
カットオフ距離 rcut = 80.2 σ
Figure	4   The initial temperature T0 vs. equilibrium 














全結晶は，LJ 12-6系では fcc単位格子を 5× 5×
10個積み重ねた 1000粒子系，LJ 10-5系では 7× 7 
× 14個積み重ねた 2744粒子系である。これらの固
相の密度は，それぞれ低温低圧での予備計算で求め
られた 1.000 σ-3（LJ 12-6系），1.116 σ-3（LJ 10-5系）
とした。こうして決まった固相部分の（長軸方向の）
長さ LSに対し，貼り合わせる真空部分の長さ LVは






に対して表 2の条件で NpH MDを行った。ただし，







前に報告した NpH MDの結果（rcut = 79.4 σ）[2]，
および状態方程式による値 [8]をそれぞれ示した。




な rcutの下限であることが分かる。同様に，図 7（p 




れにおいても，NpH MDによる TLGと状態方程式 [8]
との間には 0.1 εk-1 程度のずれが見られるが，この
理由については検討が進んでいない。





158.73 σ，LJ 10-5系（右）で 214.24 σ
Figure	5   Details of the initial configurations; (left) for LJ 
12-6 system and (right) for LJ 10-5 system.
表2　NpH MDの計算条件
Table	2  Simulation conditions for NpH MD.




number of particles, N 1000 2744 





MD time step 
/ m1/2-1/2
0.00470 0.00470 
number of MD steps 1  107 3  106 

































る変化（LJ 12-6系，p = 0.00142εσ-3）
Figure	6   Gas-liquid equilibrium temperature TLG vs. cut-
off distance rcut plot about LJ 12-6 system, 
p = 0.00142 εσ-3
図7　気液平衡温度 TLGのカットオフ距離 rcutに対す
る変化（LJ 12-6系，p = 0.00237 εσ-3）
Figure	7   Gas-liquid equilibrium temperature TLG vs. cut-
off distance rcut plot about LJ 12-6 system, 
p = 0.00237 εσ-3
図8　気液平衡温度 TLGのカットオフ距離 rcutに対す
る変化（LJ 10-5系）
Figure	8   Gas-liquid equilibrium temperature TLG vs. cut-
off distance rcut plot about LJ 10-5 system.
図9　計算時間の rcutに対するプロット。
図 6の TLGを重ね描きした。
Figure	9   CPU time vs. rcut plot.  Gas-liquid phase 
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